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Calcul des activités ioniques dans une solution aqueuse 
Programme ACTIVE pour IBM-PC et compatibles 
J.P. MONTOROI (l), M. RIEU (2) 
(1) Pédologue ORSTOM - BP 1386 - Dakar - Sénégal - (2) Pc!dologue ORSTOM - 70, route d’Aulnay - 93140 Bondy 
1. GÉNÉRALITÉS 
Le calcul proposé ici a pour objet d’établir simplement, mais avec une bonne précision, l’activité des ions libres 
dans une solution aqueuse dont la force ionique n’excède pas 0.1. Il est conçu avant tout pour le traitement des 
données brutes fournies par le laboratoire après dosage des ions majeurs dans les eaux naturelles. 
On ne cherche pas à calculer une distribution exhaustive tenant compte de toutes les espèces possibles en solu- 
tion : on néglige les paires d’ions formées avec OH- et l’on admet que pour une force ionique inférieure à 0.1, 
la totalité de Na, K et Cl sont sous la forme libre Na+, K+ et Cl-. On considère que si l’on tient compte des 
paires d’ions majeures : CaC03”, MgC03”, CaHCOJ + , MgHC03 + , H&O3’, CaS04”, MgS04’, la correction obte- 
nue sur les concentrations totales de Ca, Mg, S04, HC03 et CO3 est suffisante pour déterminer avec une bonne 
précision les concentrations des ions libres correspondants. On fait l’approximation que les paires d’ions non char- 
gées ont un cœfficient d’activité égal à 1 et que les paires d’ions monovalentes ont un cœfficient d’activité sensible- 
ment égal à celui de HC03- (HELGESON, 1969). 
1.1. Eléments du calcul 
- On dispose des concentrations totales (molalités) de : 
K+, Na+, Ca++, Mg++, Cl-, SO4-- et du pH ou de la pC02. 
- On cherche à déterminer la molalité et l’activité des 18 espèces : 
COz, H$ZOs’,HCOs-, Cos--, H+ , OH-, K + , Na+, Ca+ + , Mg + + , Cl-, SOd-‘, CaHCOs + , MgHCOs + , CaCOs”, 
CaS04”, MgCO,“, MgS04”. 
- On dispose des 17 équations suivantes : 
(les valeurs et références des constantes thermodynamiques proviennent de FRITZ, 1975). 
EQUILIBRES DE DISSOCIATION 
[H2COo] / pC02 = Ko 
W30+1 . [HC03-1/ [H2CO31 
= 10-1.46 
= 10-6.35 = K, 
W30+1 . [CO3=] / [HCO;] = 10-10.32 = K2 
[H30+] . [OH-] = K, = 10-14 
[Ca++] . [CO3=] / [CaC03”] = 10-3.20 = & 
[Ca++] . [S04=] / [CaS04”] = 10-2.31 = KS 
[Ca++] . [HC03-]/ [CaHC03+] = 10-1.27 = Ka 
D%++l . [CO3=] / [MgC03”] = 10-3.40 = & 
[Mis++1 . [S04=] / [MgS04”] = 10-2.25 = K, 
[Mg++1 . [HC03-] / [MgHC03+] = 10-0.9 = Kg 
HELGESON (1969) 






calculé à partir de BERNER (1971) et LANGMUIR (1969) 
KHARAKA et BARNES (1973) 
HELGESON (1969) 
KHARAKA et BARNES (1973) 
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CONVERSATION DE MASSE 
Kt = K+ 
Na, = Na+ 
C’t = cl- 
Cat = Ca+ + + CaC03” + CaS04” + CaHC03 + 
Mg, = Mg+ + + MgC03” + MgS04” + MgHC03+ 
S04, = SO.,= + CaS04” + MgS04” 
ELECTRONEUTRALITÉ 
2. (Ca++ + Mg+ + - S04= - CO3=) + K+ + Na+ + H+ + CaHC03+ + MgHC03+ - HC03- - 
OH- - Cl- = 0. 
pc02 ou pH étant connu, on a à résoudre un système de 17 équations à 17 inconnues. 
1.2. Organisation du calcul 
L’activité des ions libres est obtenue en multipliant la concentration de ces derniers par leur cœfficient d’activité. 
Le cœefficient d’activité est calculé avec l’expression de DEBYE et HÜCKEL. Dans cette expression apparaît la force 
ionique de la solution étudiée. 
La détermination de la force ionique requiert la connaissance préalable des concentrations de toutes les espèces 
chargées. Or ces concentrations ne peuvent être déterminées qu’à la suite du calcul de la distribution des espèces 
totales en paires d’ions et ions libres. Mais le calcul de cette distribution suppose connus les cœfficients d’activité. 
Le calcul est donc apparemment insoluble. 
On le résout par approximations successives (ou itérations convergentes) (1) : 
a) FORCE IONIQUE 
Etape 1 









calcule une première distribution, 
en déduit un premier jeu de concentrations et activités des ions libres, 
calcule une première force ionique Il. 
calcule les cœfficients d’activité en utilisant Il, 
calcule une deuxième distribution, 
en déduit un deuxième jeu de concentrations et activités des ions libres, 
calcule une deuxième force ionique 12. 
Les calculs sont répétés jusqu’à ce que la condition de convergence sur la force ionique soit réalisée : 
1.112 - Il/? 1 
< 0.005 
y 
Le calcul de distribution proprement dite est donc répété à chaque itération sur la force ionique. Il consiste en 
deux boucles de calcul imbriquées, l’une destinée à déterminer la pc02 ou le pH et les concentrations des espèces 
carbonatées, l’autre à « ventiler » les concentrations totales de COj--, HCOj-, Ca+ +, Mg+ + et SOd-- en ions libres 
et paires d’ions. 
b) PCO, (OU PH) ET ESPÈCES CARBONATÉES 
pH étant connu, le calcul est initialisé avec une pc02 arbitraire (10-J). Si c’est la pC0,. qui est donnée initiale- 
ment, le calcul est initialisé 
On en déduit les activités 
- 
avec un pH arbitraire (6.5. 
_~ 
des espèces carbonatées correspondant à la valeur arbitraire de pc02 ou pH : 
(1) Les algorithmes utilisés dans ce calcul sont une adaptation de ceux que DUFEY et al. (1979) utilisent dans le sous-programme 
« EQUSOL » du programme « SOPREC » (FORTRAN IV). 
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[HsO+] = ~O-PH 
[H2COs] = Ko . pC02 
[HCOs-] = Kt . [&C@l / [H30+1 
[CO,--] = K2 . [HC03-] / [H,O + ] 
[OH-I = K, /[H,O+] 
Les valeurs ainsi calculées ne sont pas réalistes. Elles sont toutefois utilisées dans un premier temps pour le calcul 
de la distribution des paires d’ions. Toutes les espèces étant ainsi déterminées, on calcule le bilan électrique ENI. 
On incrémente ensuite pH ou log pc02 de + 0.5 et on répète le calcul. On en déduit un bilan électrique EN2. 
* Si EN2 est d’un signe différent de ENI, on répète le calcul avec des incréments successifs de - 0.1 jusqu’à 
un deuxième changement de signe. 
* Si EN2 est du signe de EN,, mais plus petit, on répète le calcul avec des incréments successifs de + 0,5 jusqu’à 
obtention du changement de signe. On est alors ramené au cas précédent. 
* Si EN2 est du signe de ENI, mais plus grand, on répète le calcul avec des incréments successifs de - 0.5 
jusqu’à obtention du changement de signe. On est alors ramené au premier cas. 
Un deuxième changement de signe de EN étant obtenu, on répète encore le calcul en divisant l’incrément utilisé 
par - 5 jusqu’à un 3” changement de signe, etc., jusqu’au Se changement de signe. pH ou pc02 est déterminé 
à 0.0008 unités près : 
pH initial = 6.5 ou log pC02 = - 3 
le’ incrément f 0.5 - le’ changement de signe 
2ème ” + 0.1 - 2ème ” ” ” 
3ème ” f 0.02 - 3ème ” ” ” 
4ème ” + 0.004 - 4ème ” ” ” 
Sème ” * 0,0008 - Sème ” ” ” - STOP 
C) PAIRES D’IONS 
Au sein de chaque itération sur pH/pCOz, on calcule les concentrations des paires d’ions : 
[Coi-] et [HC03J ont été déterminés à la suite de l’incrémentation de pH ou pCO2. 
On utilise une boucle de calcul convergente : 
[ CaS04”] = [Ca++] . -- J 1 [SO4j-11 / K5 
[ CaC030] = [Gag $1 . [CO,-] / K4 
[CaHC03+] = [Ca-f’11 . [HC03-] / Ks 
Capij = [CaS04”] + [CaC03”] + [CaHC03 + ] / yHC03- 
Caj+ + = Ca, / (1 + Ca,,) et [Caj+ +]= yCa.Caf + 
Ca]$ 
MW4”l = [Mg-f ‘11 . [SO,_,] 
WW%“l = [Mgj ‘J . [COjl 
[MgHC03 + ] = [Mg-f ‘t] . [HC03-] 
Mgnij = [MgS04”] + [MgCOs”] 
Mg]+ + = M, / (1 t MgPij ) et [Mgj+ 
Mg] +1 
s”4ij = [CaS04”] + [MgS04’] 





+ [MgHC03+ ] / yHCOs- 
+] = yMg.Mgj+ + 
= ~SO,.S04~ 
Lors du premier passage, on ne dispose 
trations totales (y est égal à 1). 
pas de valeurs de (Ca$ $1, [MgJ 31 et [SO$_r 1. On utilise les concen- 
De même, le cœfficient d’activité de HCOs- utilisé pour le calcul de l’activité des paires d’ions chargées est égal 
21 1 lors du premier passage. Par la suite, on a : 
CaHC03+ = [CaHC03+] / yHC03- 
et MgHC03+ = [MgHCOs+] / -yHCO,-. 
Par contre, le cœfficient d’activité des paire d’ions non chargées est toujours égal à l’unité et on a : 
CaC03 o = [CaC03”], MgC03” = [MgC03”]. 
Au sein d’une même boucle du calcul de pH ou pCO2, l’ensemble de calcul des paires d’ions est répété jusqu’à 
ce que chaque sous-ensemble (Ca, Mg, SO4) fournisse deux calculs successifs identiques de Caj+ + , Mg] +, et Soi;. 
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On dispose alors d’une estimation cohérente (du point de vue de la masse mais pas nécessairement de la charge 
électrique) de HCO3-, Coi-, OH-, H30 +, Ca+ +, Mg+ + , CaHC03+, MgHC03+, S04--. Par ailleurs, Cl-, Na+ 
et K+ sont connus. On peut alors calculer le bilan électrique EN et retourner au début de la boucle de calcul 
de pH ou pc02 pour une nouvelle incrémentation. 
Le pH ou la pc02 ayant été déterminé avec la précision prévue, on a une distribution cohérente du point de 
vue de la masse et de la charge. Toutefois, les coefficients d’activité utilisés ne sont pas nécessairement exacts tant 
que la force ionique n’est pas déterminée avec précision. A l’issue de la boucle sur pH ou pC02, on retourne 
au début de la boucle force ionique pour une répétition générale des calculs jusqu’à ce que le test de convergence 
de la force ionique soit positif. 
2. INSTRUCTIONS D’UTILISATION POUR IBM-PC ET COMPATIBLES 
2.1. Chargement du programme 
Après s’être placé sous système MS-DOS, charger l’utilitaire GWBASIC. Retirer la disquette système et introduire 
la disquette source dans le lecteur A. Charger en mémoire le programme ACTIVE. 
2.2. Exécution du programme 
2.2.1. INTRODUCTION DES DONNÉES INITIALES 
Lancer l’exécution : le message « Donner un nom de référence à la solution aqueuse prélevée (en 20 caractères 
maximum) » s’affiche à l’écran. Après réponse, succède un second message : « CALCUL A pH OU A pC02 FIXE ? 
Taper votre option (1 ou 2) ». 
Répondre en donnant le numéro de l’option choisie (suivi de [RETURN]), selon que l’on souhaite effectuer le 
calcul avec un pH donné ou une pc02 donnée (toute autre information entrée provoque la reformulation de la 
question). La valeur de ce pH ou de cette pc02 est alors demandée à l’écran : l’écrire et frapper [RETURN]. 
Pour la pCO2, une étape intermédiaire tient compte du fait qu’elle peut être exprimée, soit sous forme décimale, 
soit sous la forme 10-x : dans le premier cas taper 1 et entrer la valeur numérique, dans le second cas taper 2 
et introduire uniquement la valeur de X (réitération de la demande si mauvaise frappe du N” de l’option). 
Le message qui apparaît ensuite annonce l’introduction des concentrations totales d’anions et de cations, expri- 
mées soit en moles/l, soit en meq/l, soit en g/l (unités les plus couramment utilisées pour les analyses d’eau). 
Les messages K t = ?, Na t = ?, Ca t = ?, Mg t = ?, Cl t = ?, SO4 t = ?, s’affichent successivement en 
frappant la touche [RETURN] : à chaque interrogation, entrer la valeur numérique de la concentration correspon- 
dante (en conservant toujours la même unité). 
Si les concentrations totales ne sont pas exprimées en moles/l, le programme les convertit ensuite automatique- 
ment. Pour cela, introduire le numéro correspondant a l’unité utilisée lors de l’étape précédente, à savoir 1 pour 
moles/l, 2 pour meq/l ou 3 pour g/l (1). 
Le jeu de données initiales, exprimées en moles/l, s’affiche directement à l’écran. Si l’on désire imprimer ces 
données, taper la lettre « 0 » (mettre l’imprimante en position « ON LINE », si ce n’était déjà fait). 
2.2.2. DÉROULEMENT DU CALCUL 
A chaque commencement d’une boucle générale de calcul (convergence de la force ionique = lignes 1320 à 2530), 
un symbole « # » s’affiche au-dessous de l’indication « Début d’une itération signalée par le signe # ». Il faut 
compter 2 à 4 itérations pour le traitement d’une eau naturelle. A l’issue de la dernière boucle, le nombre d’itéra- 
tions exécutées est affiché. La durée moyenne d’un calcul, sans impressions, est de l’ordre d’une dizaine de secondes 
sur IBM-PC. 
(1) Une des fonctions du programme st de rechercher les molalités de HC09- et CO,-- en équilibre avec pH et pC02 et telles 
que l’on ait : 
Kf + Na+ + 2Ca++ + 2Mg++ = Cl- + 2S04- + HCOs- + 2CO,--. 
On doit donc introduire des données initiales telles que : 
K+ + Na+ + 2Ca+ + + 2Mg+ + > Cl- + 2SO,-. Si tel n’est pas le cas, devant l’impossibilitk de calculer HCO,- + 2CO,-- < 0, 
le calcul sera abandonné avec le message d’erreur : PAS DE CONVERGENCE DE L’ÉLECTRONELJTRALITÉ. 
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2.2.3. SORTIE DES RÉSULTATS 
Tous les résultats sont stockés automatiquement dans un fichier séquentiel dont le nom est la référence donnée 
en début d’exécution (attention, seuls les 8 premiers caractères sont pris en compte). Le fichier est créé sur l’unité 
par défaut (lecteur A ou disque dur s’il existe), soit sur la disquette source si elle est restée dans le lecteur A, 
soit sur toute autre disquette formatée, placée dans ce lecteur. 
Les résultats peuvent être affichés et/ou imprimés selon la réponse aux options proposés à l’écran. Ils sont répar- 
tis en deux rubriques principales : 
Distribution des espèces, exprimees en molalités et en activité. 
Caractéristiques de 1: solution : 
pH, pCO2, force ionique, SAR, résidu sec, Kps et produit ionique de la calcite et du gypse, bilan électrique. 
Le SAR mé/l est calculé a partir des molalités totales de Na, Ca et Mg par la relation : SAR me/1 = 10-1.5 
x Na.(Ca + Mg)-1’2. Le SAR activités est calculé par une relation identique mais à partir des activités Na, Ca 
et Mg (RIEU, 1980). La conductivité électrique (EC) est calculee par la relation 1 = 0,0127 EC - 0,003 (GRIFFIN 
et JURINAK, 1973), l’activité de l’eau (AW) par AW = 1 - 0,0331 x 1 (valable our 0 < 1 < 1 ; extrait du 
diagramme de a,/um de ROBINSON et STOCKES, 1959) et la pression osmotique (PO) par PO = 1.403.147,5 x 
In AW (valable pour T = 25°C ; BOURR~E et PEDRO, 1979). 
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Concentration initiale (moles/l)Na t 
11 M 1, Kt 
$9 ,1 11 Cl t 
Switch : calcul A pH fixe / PC02 fixée 
pH ou PC02 
Concentration initiale (moles/l)Ca t 
11 *t Mg t 
II $9 SO4 t 




































Nabre itdratioam boucle paire d'ions Ca 
" * ,t " " Me 
" I, 11 " " 
604 
Ca Milise dam paires d'ions Ca 
Mg" "" "Mg 
604 ” ” ” * SO4 















































” Mg++ (=A?) 
Molalitb SO4- C=IE) 
MolalitC/activité Il$O3' 
11 II caCg* 
,t 11 
,I 11 








Soœe des charges positives (dorades initiales) 
" II II (" v) 
Valeur absolue de E8 x 104 ou El X 10A 
Racine carrde force ionique 
II 11 1, " (=Fg) 
IncrCwnt pR ou Pco, 
Signe de l'incréaant de pE ou PC02 
Valeur initiale de pli ou PCC2 
Nombre divisions/5 de l'incrdment pII ou PC02 
Nabre total incrkentations pH ou PC02 
Switch utilise dans l'incrktatioa pR/PCO2 
Valeur intermkliaire du pH ou PC02 
Indice de boucle (calcul coeff.activitC) 
No&re itdrations (boucle generale force ionique) 
Nuako choix option 
II " I, 
CheTne caractéres 
Chatie caracteres ou nom de fichier 




SAR activitb solution finale 
SAR molalitas " " 
Produit activitds Ca++ .mJ-- 
" 11 Ca++ .so4-- 
Su &uiv. cations - sœ équiv. aaions 
idem S6 
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1 ntroduc t I on . du Pli “1‘ de In PC0 
.dC la colylor~tlo~* z 
Inltlal 
Ill$~que_lnltlale 
(K .Na ,Ca .EIQ *CI ,so --) 
I 
Itwrcssl on des don~m.?es 1 III t lu I es 
1 
POI’CC Iolllquc Ill1 tlûl I&!f2 a 0 
I 
!Calcul du bl Ian &lectrlouc In1 tlall 
des es118ces blvalenlcs (CO” 
Calcul provlsolre de 10 concentrotlon et de I’actlvltk 
des espéces carbonateos et do l’lw II* 
Calcul provlsolre de 10 COIIC. et de I’octlv. 
I 
Dllan électrlquc provlsolre 
1 





I Calcul du coefflcleut d’actlvlte et dy I’yztlvlt6 des esw2ces cno~~ovalei~tes (K .Na .CI ) I 
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raoteram mxlmum> wjHO 




210 l l l pH ou PC02 initial l l 
220 ' __~_____~_____~_____~~~~~~~~~_ 
230 IRPMT -CALCUL A pH OU PC02 FIXE ? Tmpmr votre option (1 ou 2)';D3 
240 PRIRT 
250 IF D3><1 AID D3M2 THEY 230 
260 IF D3=1 THE3l 270 KLSE 320 
270 CLSIPRIRT ‘pH FIXE' 
280 IRPUT ' Donner la valeur du PH:#;D~ 
290 IF DI<D XOR D4?14 THER 280 
300 GOTO 470 
310 ' 
320 CLStPRIRT 'PC02 FIXE. 
330 PRINT l La PC02 peut &tre l xprimh .wit par une valeur dbcin 
le (1) l-X) 
.wit moum la forme 10 
(2)' 
340 PRIWT 
350 IIPUT ' Pue1 mmt votre omm'~R:PRIllf 
360 IF R><l AID R>d2 THER 330 
370 IF R=l THER 380 ELSK 410 
380 IWPUT l Donner lm valeur de lm PCO2a';DI 
390 GOTO 470 
400 ’ 




440 ' ______~_______________~~~~____~~~~____~~~~__ 
450 ’ l l Concentrmtion8 totmhm initiales l l 
460' ~_____~_______________~~~~~___~~~~_____~~~__ 
470 CLStPRIHT 'Donner lmm vmlrurm dmm conorntrationm totales inithlcm aprimA 
em moit rn molw/l, wit en meq/l, l oit l n g/lr* 
480 IHPUT * K t= 'jDl:IHPUT ' Ra t= ';DO:IWPUT ' Cm t. ';D6 
490 INPUT ' Kg t= l ;D7rIKPUT * Cl t= *;DZtIHPUT . SO4 t= .jD8 
SOC PRIRT:PRIRT 
510 ' 
520 ' _______-_______-____~~~-~~~~~~~--~~~~~~---~~~~~----~~ 
530 ' l l Conwrmion d'unitArmq/l et gll mn moles/1 l l 
540 ' _~_____~____________~__~~~~~___~~~~~___~~~~~~~_~~~~~~ 
S!i0 IKPUT 'Ourllr c8t l'unit4 l mployk:.mole8/1 (1) 
. nsq/l (2) 
140 Cah. ORSTOM, A-. Pédol,, vol. XXIII, no 2, 1987 : 133-150 


































































.g/l (3) taper un ohiffrr';lJ 
IF U=l THEN 670 
IF U=2 THEN 620 








, ..* IRPRESSION DES DONNEES INITIALES .** 
',~************.....*******..*.*..~**************.********.***.*...*.*..** 
CLS:PRINT '++* WNNEES INITIALES +*+.:PRINT 
IF D3.1 THEN 730 ELSE 750 
PRINT . pH l ;USING'EEE.EEE*;DI 
GOTO 760 
PRINT ' PC02 g;USING.EE.EEE""*";D4 
PRINT 
PRIWT' Rolalit4m (molem/l)r' 
PRINT ' K t ';USING.EE.EEEA'"";D1 
PRINT ' Nm t '~USING.EE.EEE"*"*.;W 
PRINT ' Cm t 'IUSING*RR.eRerrr*.;% 
PRINT * Kg t l ;USING'EE.EEE"~~*';D7 
PRINT * Cl t '~USING~EE.EER~A~"';D2 
PRINT ' SM t '~USING'EE.EEE"A~L'~D8 
PRIRT:PRINT:PRINT~PRINT:PRINT:PRINT 
INPUT mVoulrz-vou8 l'imprmmmion drm donnkm initimlmm (O/N)‘;R1 
IF RI='O' KOR RI"O* TWEN 880 ELSE 1060 
PRINT:PRINTrPRINT:PRINT 'Nettrc l'imprirntc mn po8ition ON . ..' 
LPRINT '++* DONNEES INITIALES +*+'rLPRINT 
IF D3=1 THEN 910 ELSE 930 
LPRINT . pH ';USING'EEC.EEE~;M 
GOTO 940 
LPRINT . PC02 ';USING.EE.KEE**""';DI 
LPRINT 
LPRINT ' Rolmlit6m (molm'/l)r~ 
LPRINT ' K t ';USING'EE.EEE"~"".;Dl 
LPRINT ' Nm t '~USING'EE.EEE*'"*';W 
LPRINT ' Cm t .;USING'EE.EEE"*~*';D6 
LPRINT ' RG t ~;USING'EE.EEE"**".;D7 
LPRINT ' Cl t ';USING'ER.EEE"***.;D2 
LPRIHT ' SO4 t ';USIHG'EE.EEE"*~*~;MI 
LPRIIIT:LPRINT:LPRINT:LPRIWTrLPRIWT:LPRIRT 
, 




IF EO>El TIEN 62=EO*.OGOl EL% EZ=El*.OOOl 
IF E2<.OGOOOl THON EZ=.OOOOOl 
IF D3>1 THER 11% ELSE 1210 
S2=DlrPO=S2+.0338 
1200 GOTG 1230 
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, . l Calcul provisoire du coefficirnt d'actlvit4 
de Il, OH, HC03, Cm,Kg, S04, CO3 . . 
________~_________~~~~~~~~~~~~~~~____~~~~_~____________ 
DATA 9,3.5,4.5,6,8,4,4.5 





FOR K=3 TO 5 
C(K)=10"(-.509*F0/(1*(.329*FO*C(K)))~ 
NEXT K 





' l * Calcul provimolrr dr la conoentration et dm l’motivith 
dr H, OH, HCO3, C03, WC03 . l 
I _____________----_~_~~~~~~--~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~___ 
Kl=lrKO=.S 








IF X4,625 THER 2220 
IF X6<0 XOR X6>14 











1590 ELSE 1610 
, -------_____~____---~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~___________________ 
I 
. l C~loul~rovimoir~ de la ooncmtration ct ds l'motivit4 
de Cm, Rg, SM, CaHC03, NgHCO3, ChC03, C&O4, KgS04, Rg~03 . . 
, ---___~~~________-~_~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~_______________________ 
R8=1 








IF (l-A6/R6)<=.01 THEW 1860 
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IF N6>30 THEN 1860 ELSE 1770 








IF (l-A7/87)<=.01 THEN 1970 
R7=A7:17=N7*1 
IF N7>30 TNEN 1970 ELSE 1880 




IF (l-18/J8)<=.01 THEN 2040 
J8=18:N8=18+1 
IF N8*30 THEN 2040 ELSE 1750 
____________________~~~~~~~~~~~_~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~ 
l l Calcul du nouveau bilan bhotriqur 
/ Coapmraiwn wmz le bilan initie1 l l 
____________________~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~ 
%=2*(16*17-IB-19)*10+11+13-IZ-14-IS*PS*P6 
IF ABS(S6)<E2 THEN 2220 
IF X4<=1 THER 2190 
IF S6*87>=0 THEN 2160 
X3=X3*lrX5=1 
IF X4>625 THEN 
PRINT l SYSTENE 
STOP 
IF X3,4 THEN 2220 
x0=x0/5 
GOTO 2180 
IF X5=1 THEN 2190 




2230 ELSE 2250 
INPOSSIBLE 
IF X6<0 XOR X6,14 THEN 2260 RLSE 2260 













.* Tmmt de oonwr9mcr mur la foror ionique + + 
, _____________________________~__~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~ 
IF (FO*Fl)=O THEN 2490 
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2470 GOTO 2sOD 
2480 
24% T=O 
2500 IF T<=O THRR 2540 
2510 Fl=FO 
2520 ERASE C 
2520 GOTO1320 
2540 PRIKT 
2550 PRIKT *Nombre d'ithmtions ='jJ 
2960 ’ 
2570 ’ _____________-____~_~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~ 
2580' l + Cmloul du coefficient d'aotivitA rt de l'activit4 
de IhHCO3, RgHCO3, Ha, K, Cl l l 
2590 ' ______-___~_________~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~ 
2600 DATA 4.5,3,3 
2610 PEAD C(OJ,C(lj.C(Zj 
2620 FGR K=O TO 2 
2630 C~Kj=lO"~-.309~FO/~l+~.329*FO~C~Kjjjj 





2690' l * Cmlcul dem produitm ioniqucm, de la aonductivit4 
Chctriqum, du SAR rt du rhidum mec l l 










2800 ’ __________________~_~~~~~~~~~~~~_~~~~~~~_~ 
2810 ’ l . Cmloul dr 1'motivitA de l'mmu, 
du potentiel rt du pF oemotiqum l l 














2960 OPER 'O',El,NS 
2970 WRITE El,~K~;Il;A1;gpK~;S1;~Ra~;IO;AO;~PCO2~;S2;~Ca~;I6;A6;~-LOG~PCO2 
j~;%;~CmHC03*;PSjP7;*FORCE IORIWE';SO;~Hg'jI7;A7;~ACTIVITE EAU';AW;'NgHC03';P6 
;PB;'LIX ActivitA Eau';AZj'H*jI3;A3;?àAR mA/l';S9;*OH';I4jA4;~SAR activitM';S3; 
'Cl';IZ;AZ 
2975 WRITE El,'Kps Calcit~m;KPC;Q04~;18;A8;'P ~Ca;.(C03;~;S4;gC03~;19;A9 
2960 WRITE El,*Kpm Gy~';KPG;'HC03*;15;A5;'0 (Ca;.(SOI;';SS;'HZCO3';PO;' 
RILAR RLECTRIPUE (&quiv./1;~;S6;~C~C03~;P1;~COKD. ELECTRIPUE (wicwnm;';EC;*CaS 
OI*;PZj.RKSIDU SEC (g/lj'jRS;'NgCO3';P3;~pF. OSROTIOUE';PF 
2990 WRITE El,'KgSO4~;P4;'POTERTIEL OStI. (cm l 8u;';PO 
3000 CLOSE El 
3010 CLS 
3020 PRINT V4mircz-vous lcm rkultmt8 . en mortir imprlwnte (1) 
. en mortir Ccrmn (2) 
144 Cah. ORSTOi, sér. PPdol., vol. XXIII, no 2, 1987: 133-I(i0 













. ou Ire deux en xexr trmpm (3)' 
PRINT:INPUT 'Votre choix .;S 
IF S><l AID S>e2 AND 5~3 TNEN 3020 




l . Sortie dre r~mult~ta mur imprimante l l 
_______________________--_-____________________ 




LPRINT EZliEOzE3$;* DISTRIBUTION DES ESPECES *jE3e;EI;EZe;EOjE34;' CARAClE 
RISTIPUES ';SPC(lBJ;E2e 
3150 LPRINT EZe;SPC(36j;EZe;SPC(20);* 
3160 LPRINT EZejSPC(lOj;' Rolelitee 
3170 LPRINT Ele 
3180 OPEN 'I',El,Ne 
3190 INPUT El,Le,C,A,Re,E 
DE LA SOLUTION .;E30;Ee;E24 
Activitbe ';EZe;SPC(Ilj;E24 
3200 LPRINT E2e;EejLO; 
3210 LPRINT TABj12j;USING 'EE.EEE"*""m;C; 
3220 LPRINT TAB(26j;USIWG 'EE.EEf?""~-;A; 
3230 LPRINT EejE?e;E4;114; 
3240 IF RO=*pN. XOR MO='-LOG(PCO2j' THEN 3250 ELSE 3270 
3250 LPRINT TAB(68b;USING'EEE.EEE';E; 
3260 GOTO 3280 
3270 LPRINT TAB(69);USING'EE.EEEA~*A';E; 
3280 LPRINT TAB(80);EZO 
3290 IF LI=*HC03 THEN 3310 ELSE 3190 
3300 
3310 INPUT El,LO,A,R4, E 
3320 LPRINT E24;E4;LI; 
3330 LPRINT TAB(l9);USING 'EE.EEE""***;A; 
3340 LPRINT TAB(38);EZO;E4;114; 
3350 IF L4=*CaC03- XOR LO=*CaSOI THEN 3400 
3360 IF Le=*Bgc03* THEN 3420 
3370 IF Le=vgso4* THEN 3440 
3380 LPRINT TA8(69);USING*EE.EEE*"""';E; 
3390 GOTO 3450 
3400 LPRINT TAB(68);USING~EEE.EEE*;E; 
3410 GOTO 3450 
3420 LPRINT TAB(69);USING~EE.EE';E; 
3430 GGTO 3450 
3440 LPRINT TAB(65);USING*EEEEEE.EEw;E; 
3450 LPRINT TAE(80);EZI 
3460 IF EOF(1) THEN 3470 ELSE 3310 
3470 CLOSE El 



















LPRINT * RbfCrcncc : ';Ne 
IF S=l THEN END 
, _______~_____________~~~~~~~~~_~~~~~~_____ 







FOR I=l TO 80 
LGCATE L,I,O:PRINT '*' 
NEXT 1 
IF L.23 THEN 3640 ELSE 3590 
READ L 
FOR J=2 TO 23 
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3660 LOCATE J,L,O:PRINT '*' 
3670 NEXT J 
3680 IF L=B0 THEN 3690 ELSE 3640 
3690 LOCATE 3.4,O:PRINT 'DISTRIBUTION . --CRlfCrcnce :m;N4;‘l--m 
3700 LOCATE 3,60,0:PRINT ‘* CARACTERISTIOUES’ 
3710 LOCATE I,I,O:PRINT -ESPECES: MolalitCm Activith.:LOCATE 4,70,0:PRINTm 
SOLUTION* 
3730 OPEN .I',el,NO 
3740 FOR 1=6 TO 17 
3750 INPUT el,LB,C,A,M4,E 
3760 LOCATE 1.4,O:PRINT L4 
3770 LGCATE I,lZ,O:PRINT USING'eE.EEEAL*";C 
3700 LGCATE 1,26,0:PRINT USING'ee. EEEL*~A*;A 
3790 LGCATE I,Il,O:PRINT B4 
3800 IF N4='pW XOR B4=m-LClGfPC02j' THEN 3810 ELSE 3830 
3810 LOCATE 1,68,O:PRINT USING'eee.eeE';E 
3820 GOTO 3840 
3830 LOCATE 1.69.0:PRINt USING*Ee.Eee*A**';E 
3840 NEXT 1 
3850 
3860 FOR I=l8 TO 22 
3870 INPUT El,L4, A, B4,E 
3880 LOCATE I,I,O:PRINT U 
3890 LDCATE I.lS,O:PRINT USING*ee.EeE"*~"~;A 
3900 LDCATE 1,4l,O:PRINt BO 








IF LI=‘IlgC03’ THEN 3960 
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6. EXEMPLE DE SORTIE IMPRIMANTE 




Na t 2.2806-03 
ca t 1.45OE-03 
Kg t 6.9OOE-04 
Cl t l.SOOE-04 
SO4 t 2.000E-03 
*~*~*********~**..**....**..****~*~**~*****~****~******.****.*~~*****.*~.~~.*** 
l l . . DISTRIEUTION DES ESPECES l ** l l ** CARACTERISTIOUES l 
. . DE LA SOLUTION l .* l 





















































PH 7.000 l 
PC02 1.6601-02 l 
-LOS(PCO2~ 1.760 l 
FORCE IONIQUE 9.988E-03 l 
ACTIVITE EAU 9.997E-01 l 
LOS Activit6 Eau -1.436E-04 l 
SAR a&/1 1.6959*00 l 
SAR l ctivitin 1.8556+00 l 
Kps Calcite 4.266E-09 l 
0 (Ca). (CO3) l.OlOE-09 l 
Kps Gypw l.llOE-05 l 
0 (Ca).(SOI) 9.363E-07 l 
BILAN ELECTRIOUE (iquiv./l) -7.728E-08 l 
COND. ELECTRIOUE (uairmcnis) 1.022 l 
RESIDU SEC (811) 0.551 l 
pF. OSROTIOUE 2.67 l 
POTENTIEL OSN. (CI eau) -463.98 l 
R&férencr : BOL1 
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Ha t 2.28OE-03 
Ca t 1.4SOE-03 
Kg t 6.900E-04 
Cl t l.JOOE-04 
SO4 t 2.OOOE-03 
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. l *e DISTRIEUTIOW DES ESPECES l ** l l ** CARACTERISTIOUES l 
l l DE LA 'ZOLUTIOR . . . . 




































PH 7.011 l 
PC02 1.66OE-02 l 
-LOG(PCOZ) 1.780 l 
FORCE IOWIOUE S.%eSE-03 l 
ACTIVITE EAU 9.997E-01 l 
LOD Aotivit& Eau -1.437E-04 l 
SAR R&/I 1.695E*oO l 
SAR mctivit&m 1.8SSE*oO . 
Kpm Calcite 4.26661-09 l 
P (Ca).(CO3) l.O37E-09 l 
KP~ ~YP= l.llOE-05 l 
0 (Ca).(m) 9.36SE-07 l 
BILAN ELECTRIPUE (Çquiv./l) -1.5341-06 . 
CORD. ELECTRIOUE (mmicwnm) 1.023 l 
RESIDU SKC (g/lt 0.550 l 
pF. OSIOTIWE 2.67 l 
POTEliTIEL OSN. (~8 rdut -464.15 l 
RCf&rrnea : BOL 
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Rm t 2.lOOE-04 
Ca t 1.7OOE-04 
Rg t 1.3606-04 
Cl t 1.6OOE-os 
RO4t 7.OOOR-06 
*****.**~***.***.***.*~.*..**.*......**..****..*****.****...***...~*.*.*****~..* 
. l ** DIS2RIEUTIOR DES EgPKCKg l ** l l ** CARACTPRISTIWRS l 
l l DE LA gOLUTIOR l ** l 
. Kohlitk Aotivitk l l 
******.**.~*..***~.***.**..****..**.*...*.*.*.****.*****..***~*.***.*..*****.**. 
l K l 
l R8 l 
l C* . 
l CdiC03 l 
l Kg l 
l llgHC03 l 
l Il l 
l OH . 
l Cl l 
l SO4 l 
l CO3 l 
l HC03 l 
l HX03 l 
l Cd03 l 
l C8904 l 
l Kgco3 l 


















PR 7.600 l 
PC02 1.3281-03 l 
-uKI(PCO2) 2.877 l 
PORCE IORIWE 1.19%-03 l 
ACTIVITE EAU 1.OOOc+m l
UM Aativith Emu -1.7189-05 l 
SAR m&/l 3.8229-01 l 
SAR l ativitbm 3.%SC-01 l 
Kpm Calaite 4.266c-09 l 
0 (Ca).(CO3) 2.2439-10 l 
Kpm OYP= l.IlOE-os l 
g (Ca).(SM) 8.2609-10 l 
BILAI ELECTRIWE Oquiv./l) -2.279R-07 4 
COND. ELEClRIWE ( mmimœnm ) 0.330 l 
RESIDU SEC (g/l) 0.073 . 
pF. OSROTIWE 1.74 l 
POTRRTIEL OSR. fom l au) ' -ss.Jo l 
RCfCrcnar I CHAR1 
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